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(論文審査の要旨)  
学士（工学），修士（工学） 籔﨑勝也君提出の学位請求論文は｢エッジ修飾グラフェンナノリボ
ンの電気的特性に対するエッジ欠陥効果の第一原理計算解析｣と題し，5 章から構成されている． 
炭素の六角格子構造を持つ単原子シートであるグラフェンは，優れた導電性やスピン輸送効率か
らエレクトロニクスデバイス応用のための次世代材料として期待が持たれている．これをナノメー
トル幅にしたグラフェンナノリボン（graphene nanoribbon : GNR）においてはエッジ部の炭素が他
の原子によって修飾されており，その代表例として水素原子や酸素原子が挙げられる．水素修飾
GNR の電気的特性については欠陥の影響も含めて既に数多くの研究が行われている．一方，酸素
修飾 GNR の電気的特性についてはバルク状態でこそ調べられているものの，デバイスにおける電
子輸送特性への欠陥の影響については，小さな単一の欠陥を対象としたものでさえ報告例がない．
本研究では，この酸素修飾 GNR（O-GNR）の電気的特性に対する欠陥の影響について第一原理計
算を用いて解析を行うことによって，O-GNR の微細配線やスピントロニクスへの応用可能性に関
して議論を行っている． 
第 1 章では，研究背景としてナノカーボン材料や GNR の研究状況，並びに GNR におけるエッジ
欠陥効果に関する研究動向について言及して，本研究の目的を示している． 
第 2 章では，本研究で用いた密度汎関数法を基にした第一原理計算の理論及び計算モデルについ
て，説明を行っている． 
第 3 章では，zigzag 型のエッジ形状を持った O-GNR（O-ZGNR）に単一の欠陥を入れた場合の電
子輸送特性への影響について，計算結果及び考察を述べている．O-ZGNR は金属的なバンドを持っ
ており，ここに欠陥を入れた場合，エネルギーに依存して欠陥の影響の有無が変化する．この欠陥
の影響におけるエネルギー依存性は，酸素修飾によってエッジ付近に偏って存在する電子状態が生
じたことに起因することを示している．また，本章での結果は，O-ZGNR にはナノスケールエレク
トロニクスにおける微細配線としての応用可能性があることを示している． 
第 4 章では，armchair 型のエッジ形状を持った O-GNR（O-AGNR）に単一の欠陥を入れた場合の
電子輸送特性への影響について，計算結果及び考察を述べている．まず，O-AGNR の平面構造にお
いて，対向するエッジ間で反平行なスピンがそれぞれのエッジ付近に集中している状態を，フェル
ミエネルギー近傍にて有していることを明らかにしている．ここに単一の欠陥を導入することによ
ってスピン流が生じ，化学ポテンシャルを与えた状態でのアップスピンとダウンスピンの電流値を
比較すると，最大で 106程度の差が生じることを示している．これはスピンフィルタリング効率が
ほぼ 100%であることを意味し，スピントロニクスへの応用可能性があることを示している． 
第 5 章では，結論として各章で述べた内容をまとめ，本研究について要約し，展望を述べている． 
以上要するに，本研究は酸素修飾グラフェンナノリボンの電子状態や電子輸送特性におけるエッ
ジ欠陥効果を理論的に調査したものであり，各エッジ形状の O-GNR がそれぞれ，ナノデバイス配
線やスピントロニクス向け電子材料として有望であることを示しており，ナノ材料工学や電子工学
分野において工学上，工業上寄与するところが少なくない．  
よって，本論文の著者は博士（工学）の学位を受ける資格があるものと認める． 
 
 
学識確認結果 
 
学位請求論文を中心にして関連学術について上記審査会委員および総合デザイ
ン工学特別研究第２（電気電子工学専修）科目担当者で試問を行い，当該学術
に関し広く深い学識を有することを確認した． 
また，語学（英語）についても十分な学力を有することを確認した． 
 
